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С использованием сведений мировой научной литературы, входящих 
в состав контента базы данных «Биобезопасность наноматериалов» прове­
дена оценка уровня опасности промышленно производимого углеродного 
наноматериала на основе многостенных углеродных нанотрубок методом 
математического моделирования. Показано, что указанный наноматериал 
обладает высокой степенью опасности и данная оценка опасности досто­
верна.
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Введение
Уникальные свойства наноматериалов и их биологическая активность могут быть ис­
пользованы в различных областях, в частности, для адресной доставки лекарственных препа­
ратов, для борьбы с онкологическими заболеваниями и инфекциями, для целей генной и мо­
лекулярной инженерии, для улучшения качества окружающей среды, в парфюмерно­
косметической и пищевой промышленности и многих других областях применения. Использо­
вание нанотехнологий и наноматериалов бесспорно является одним из самых перспективных 
направлений науки и техники в XXI веке [1].
Однако кроме блестящих технологических, экономических и эксплуатационных харак­
теристик наноматериалы обладают комплексом физических и химических свойств и биологи­
ческих действий, которые обусловлены увеличением химического потенциала веществ на 
межфазной границе высокой кривизны, большой удельной поверхностью, высокой адсорбци­
онной и аккумулирующей способностью. Все это ведет к накоплению наноматериалов в расти­
тельных, животных, а также в микроорганизмах, передаче их по пищевой цепи, что, тем са­
мым, увеличивает вероятность их поступления в организм человека. В то же время, лишь 2% 
опубликованных исследований в сфере нанотехнологий касаются проблемы рисков их воздей­
ствия на здоровье человека и окружающую среду [2].
При этом отмечается отсутствие или недоступность новых баз данных, опирающихся на 
экспериментальные данные по токсичности отдельных наноматериалов [1].
Существуют проекты, направленные на решение данной проблемы. Одним из них яв­
ляется «Единая компьютерная база данных по наноматериалам и нанотехнологиям, исполь­
зуемым в Российской Федерации (реестр)», находящаяся в свободном доступе на сайте 
НИИ питания РАМН [3].
Указанная база данных создана в целях информирования о наноматериалах и продук­
ции наноиндустрии, используемых в Российской Федерации и зарубежных странах. Она со­
держит сведения о производителях, наименовании продуктов, их химическом и ингредиент- 
ном составе, применяемых наночастицах и наноматериалах, области использования, сведения 
о Государственной регистрации, ссылки на дополнительные информационные источники.
В то же время, данный проект не предполагает размещения информации о токсиколо­
гических свойствах наноматериалов, что ограничивает область его применения.
База данных [4], разработанная в Московском государственном университете пищевых 
производств (составитель: проф. К.И. Попов) содержит информацию о 559 документах по во­
просам контроля содержания наночастиц в сельскохозяйственной, пищевой продукции и упа­
ковочных материалах. Недостатком данного проекта является то, что он не содержит полных 
версий указанных документов, а так же ссылок на них.
Таким образом, актуальна разработка базы данных содержащей полнотекстовые вер­
сии научных публикаций, методических пособий и нормативно-правовых документов в облас­
ти экологической безопасности наноматериалов.
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На данный момент для большинства наноматериалов практически отсутствует экоток- 
сикологическая и гигиеническая характеристика [1]. Между тем токсикологическая оценка на­
номатериалов должна формироваться на большом количестве исследований с применением 
современного аналитического оборудования. При этом объем промышленно производимых 
наноматериалов ежегодно значительно увеличивается, что свидетельствует о практической не­
возможности в ближайшее время дать полную характеристику всех важнейших наноматериа­
лов, поскольку для этого потребуется привлечение неприемлемо огромных трудовых и матери­
альных ресурсов.
Выходом может стать применение методов математического моделирования, успешно 
использующихся в экологии [5] и токсикологии. Существуют шкалы приоритетов опасности 
[6], которые позволяют на базе уже имеющейся научной информации о свойствах наночастиц 
и об их биологическом действии с использованием математических моделей предсказать по­
тенциальную степень их опасности для биологических систем. На основе этого прогнозирова­
ния возможно проводить классификацию наноматериалов по степени опасности. Для нанома­
териалов с низким потенциалом опасности целесообразно проведение стандартных для этого 
класса химических веществ или соединений токсикологических исследований, для наноча­
стиц, со средней степенью опасности, сфера планируемых исследований должна быть расши­
рена рядом специальных тестов и, для объектов с высокой степенью опасности, токсикологиче­
ская оценка должна осуществляться в полном объёме.
Использование базы данных, содержащей научно-техническую информацию по безо­
пасности наноматериалов и инструменты ее эффективной обработки, способно существенно 
упростить и ускорить указанную прогнозно-аналитическую процедуру.
Объекты и методы исследования
В качестве методик использовались сбор, анализ и систематизация имеющейся в миро­
вой научно-методической и нормативно-правовой литературе информации по проблеме безо­
пасности наноструктурных материалов для представления её в объективной форме электрон­
ной базы данных. При этом работа проводилась в несколько этапов:
1. Поиск соответствующей информации в интернет-источниках, периодической науч­
ной литературе, учебно-методических пособиях и сборниках, нормативно-правовых докумен­
тах и др.
2. Отбор наиболее актуальной и валидной информации.
3. Разработка логической структуры базы данных, включая систему гиперссылок, за­
просов, фильтров, отчетов и т. д.
4. Создание программной оболочки.
5. Заполнение базы данных информационным контентом.
6. Тестирование пилотной версии проекта, регистрация сбоев, формирование оконча­
тельной версии.
7. Подготовка документации для государственной регистрации базы данных в качестве 
объекта интеллектуальной собственности.
С целью практического применения результата интеллектуальной деятельности -  базы 
данных «Биобезопасность наноматериалов» была проведена оценка уровня опасности промыш­
ленно производимого углеродного наноматериала на основе многостенных углеродных нанотру­
бок методом математического моделирования с использованием контента базы данных.
Проводилось отнесение исследуемого углеродного наноматериала к одному из трёх 
уровней потенциальной опасности, согласно Методическим рекомендациям [6], путем приме­
нения метода математического моделирования с использованием генеральных определитель­
ных таблиц (ГОТ) в соответствии с указанными Методическим рекомендациями.
ГОТ представляет собой перечисление признаков наноматериала, группированных по 
функциональным блокам и упорядоченных в соответствии с их значимостью. Значимость при­
знака в простейшем случае определяется из анализа литературных источников, а именно, об­
зорных статей, мета-исследований и нормативно-методических документов, обобщающих 
большой объём исследований по оценке относительной значимости признаков для выявления 
опасности наноматериала.
После ранжирования признаков в порядке убывания осуществляется их «взвешива­
ние», а именно, присвоение каждому рангу (порядковому номеру) признака величины «взве­
шивающей функции», определяющей его относительную значимость. При проведении оценки 
исследователь присваивает первому по значимости признаку наибольший вес, а далее веса 
убывают, причём, для очень мало значимых признаков, ранг стремится к нулю. В зависимости 
от порядкового номера (ранга) признака взвешивающая функция принимает следующие зна­
чения (табл. 1).
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Таблица 1 
Значения взвешиваю­
щей функции ф (i)
Количественной мерой интенсивности каждого из 
оцениваемых признаков в пределах функционального бло­
ка, является оценка в баллах. При этом, если признак явля­
ется альтернативным (то есть если возможны только две 
оценки: да, нет), то производится оценка по 2-балльной 
системе, а если возможен ряд градаций признака, то, в про­
стейшем случае, по 5-балльной. При этом максимальной 
выраженности признака, отвечающей наибольшей мере по­
тенциальной опасности, должен соответствовать наиболь­
ший возможный балл -  4. В случае если минимальная вы­
раженность признака фактически исключает (в пределах 
данного функционального блока) проявление наномате­
риалом опасных свойств, ей соответствует минимальный 
балл -  о. Если, даже при минимально возможной выраженности признака опасные свойства 
не исключаются или исключаются не полностью, то ей присваивается значение балла 2 или 1.
В случае если во всём доступном объёме источников отсутствуют сведения об оценке 
для наноматериала рассматриваемого признака, то данный признак для анализируемого объ­
екта признаётся неопределённым и ему присваивается величина балла, средняя между мини­
мально и максимально возможной.
Расчёт «частной» опасности наноматериала по данному функциональному блоку 
свойств производится по формуле 1:
i Ф (i)
1 2.0
2 1.0
3 0.75
4 0.5
5 0.3125
6 0.1875
N
X Ri
i= 1
Dk=" n
X  R imax
"  (1)
N N
D ^ I R ^ / I R r V
i=1 i=1
где k -  порядковый номер функционального блока, Dk  -  его «частная» опасность, i -  порядко­
вый номер признака, N -  общее число признаков в функциональном блоке, Ri  -  оценка выра­
женности признака в баллах, Ri m a x  -  максимально возможная балльная оценка данного при­
знака (в рамках данной модели по умолчанию Ri m a x  = 4), D i  -  значение взвешивающей функ­
ции для i-го признака в соответствии с его рангом, приведённым в ГОТ (при одинаковом уров­
не значимости разных признаков в пределах одного функционального блока им может при­
сваиваться одинаковый ранг).
По определению, максимально возможным значением «частной опасности» может 
быть Dk =i, в том случае, когда все признаки в пределах функционального блока оцениваются 
максимальным рангом. Минимальное значение Dk  для каждого функционального блока при­
ведено в ГОТ.
Итоговая оценка опасности рассматривается как длина вектора в 6-мерном пространст­
ве «частных» опасностей и рассчитывается по формуле 2:
D= V  X D2k
K=1 (2)
6
D=V £D2k
K =1
Минимальное значение D, отвечающее, предположительно, полному отсутствию опас­
ности, составляет, при расчете по формулам (1, 2) в соответствии с ГОТ, о.441, а максимальное, 
отвечающее самой высокой опасности, 2.499. Классификация объекта (наноматериала) по при­
знаку опасности осуществляется в соответствии с данными, приведенными в таблице 2.
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Таблица 2
Оценка результатов выявления потенциальной опасности наноматериалов
№№ п/п Значение D Результат
1 0.441-1.110 Низкая степень потенциальной опасности
2 1.111-1.779 Средняя степень потенциальной опасности
3 1.780-2.449 Высокая степень потенциальной опасности
Важной характеристикой получаемого результата является мера его неопределенности. 
Она тем больше, чем в большем числе случаев в анализируемом массиве источников отсутст­
вуют сведения об оценке для наночастицы того или иного признака по каждому из функцио­
нальных блоков. Для того чтобы охарактеризовать неопределенность количественно, рассчи­
тывается «коэффициент неполноты» оценки (U) по формуле 3:
25
S Ui
i=1
J i  ф i
U=
S ф i
(3)
25 25
и=ХИ1ф1 / £ф1
i=1 i=1
где Ui принимает значение «1», если i-тый признак признается неопределенным и «о» -  при 
любой другой его оценке; ф1 -  величина «взвешивающей функции» для данного признака. 
Суммирование ведётся по всем 25 признакам шести функциональных блоков, представленных 
в ГОТ. Конечная характеристика неполноты оценки опасности проводится в соответствии с 
таблицей 3.
Таблица 3
Значения коэффициента неполноты оценки опасности наноматериала
№ п/п Значение U Характеристика
1 0-0.250 Оценка достоверна. Имеющихся данных достаточно для выявления степе­
ни опасности наноматериала
2 0.251-0.750 Оценка сомнительна. Ряд важных параметров, характеризующих опас­
ность наноматериала, в использованных источниках не исследован
3 0.751-1.000 Оценка недостоверна. Имеющихся данных крайне недостаточно для выяв­
ления степени опасности наноматериала. Необходим дополнительный по­
иск источников или проведение экспериментальных исследований.
Результаты и их обсуждение
Итогом проведенных работ стала документальная, централизованная, реляционная ба­
за данных «Биологическая безопасность наноматериалов» (рис. 1).
Она представляет собой совокупность самостоятельных материалов (статей, учебных и 
методических пособий, нормативных актов, монографий и т. д.), систематизированных таким 
образом, чтобы эти материалы могли быть найдены и обработаны с помощью электронной 
вычислительной машины. В базу данных вошло большое число материалов по токсичности 
наночастиц как российских, так и зарубежных авторов (представлены на английском языке).
Преимуществами данного проекта перед существующими аналогами является наличие 
полнотекстовых версий документов, возможность редактирования пользователем содержимо­
го базы данных.
База данных «Биобезопасность наноматериалов» может быть полезна для преподава­
телей и студентов, специализирующихся в сфере экологии, медицины промышленной безо­
пасности, нанотехнологий, а также широкому кругу лиц, интересующихся состоянием совре­
менной науки в этих областях.
При подготовке контента проанализировано более 700 источников. В результате для 
включения в базу данных отобран 151 документ.
Логическая структура базы данных включает:
-  три таблицы, содержащие полную информацию о печатных и электронных изданиях;
-  пять запросов, которые обеспечивают системный поиск в базе данных по нескольким 
критериям;
-  пять отчетов, позволяющих предоставлять пользователю информацию в сжатой форме;
25
i=i
-  три формы, предназначенные для представления пользователю служебной инфор­
мации о базе данных.
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Рис. 1. Внешний вид графической оболочки базы данных «Биобезопасность наноматериалов» и
свидетельство о регистрации базы данных
Созданная программная оболочка обеспечивает следующие функциональные возмож­
ности: разграничение доступа, просмотр, сортировка, фильтрация, возможность перехода к 
полнотекстовому варианту издания, редактирование элементов базы данных, возможность 
прикрепления файлов.
Пользовательская версия электронной базы данных, функционирует при наличии на 
компьютере пользователя предустановленных программ «Microsoft Access 2007» и «Adobe 
Reader 9» (или более поздних версий этих программ), а также соответствие следующим сис­
темным требованиям: IBM PC, MS Windows XP и выше, процессор не ниже Pentium 1200 Гц, 
256 Мбайт ОЗУ, SVGA -  видеокарта (1024х768, High Color 16 бит).
В настоящее время база данных зарегистрирована Федеральной службой по интеллек­
туальной собственности, патентам и товарным знакам [7].
В качестве источника аналитических материалов база данных «Биобезопасность нано­
материалов» была использована при расчете степени потенциальной опасности углеродного 
наноструктурного материала методом математического моделирования согласно вышеприве­
денной методике [6].
Применительно к многостенным углеродным нанотрубкам ГОТ приобретает следую­
щий вид (табл. 4).
Таблица 4
Данные для выявления потенциальной опасности многослойных углеродных нанотрубок
1 Блок. Геометрические характеристики
№
п/п
Признаки Ранг
Взвеши­
вающая
функция
Ф
Оценка
Балл
R
1 2 3 4 5 6
1 Минимальный размер частицы в одном 
из измерений
1 2 Преобладают частицы ме­
нее 5 нм
4
2 Формфактор (отношение максимального 
размера к минимальному)
1 2 Частицы крайне несфе- 
ричны (формфактор>100)
4
2 Блок. Физико-химические свойства
1 Растворимость в воде 1 2 Нерастворимы 4
2 Растворимость в биологических ж идко­
стях
2 1 Малорастворимы 2
3 Заряд 1 2 Положительный 4
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Окончание таблицы 4
1 2 3 4 5 6
4 Адсорбционная ёмкость 3 0,75 Неизвестно 3
5 Устойчивость к агрегации 3 0,75 Высокая 4
6 Гидрофобность 4 0,5 Гидрофобны 4
7 Адгезия к поверхностям 5 0,3125 Неизвестно 3
8 Способность генерировать 
свободные радикалы
2 1 Выявлена 4
3 Блок. Молекулярно-биологические свойства
1 Взаимодействие с ДНК 1 2 Выявлено 4
2 Взаимодействие с белками 3 0.75 Неизвестно 2.5
3 Взаимодействие с мембранами 2 1 Выявлено 4
4 Блок. Цитологические свойства
1 Способность к накоплению в клетках 2 1 Накапливается только в 
органеллах
3
2 Трансформирующая активность 1 2 Неизвестно 2
3 Влияние на протеомный и(или) 
метаболомный профиль
3 0.75 Выявлена 4
4 Токсичность для клеток 1 2 Вызывает летальные 
изменения в нормальных 
клетках
4
5 Блок. Физиологические свойства
1 Проникновение через барьеры 
организма
4 0.5 Выявлено 4
2 Накопление в органах и тканях 2 1 Накапливается в отдель­
ных органах и тканях
3
3 Усиление проницаемости барьеров ор­
ганизма для посторонних токсикантов
3 0.75 Неизвестно 3
4 Острая токсичность 1 2 1 класс (чрезвычайно 
опасно) и 2 класс 
(высоко опасно)
4
5 Хроническая токсичность 1 2 Токсично для человека и 
теплокровных животных
4
6 Специфические и отдалённые эффекты 
токсичности (канцерогенный, 
мутагенный, тератогенный, 
гонадотоксический, эмбриотоксический, 
иммунотоксический. аллергенный )
1 2 Неизвестно 2.5
6 Блок. Экологическая характеристика
1 Массовость производства в мире 1 2 Массово выпускаемый 
продукт (1-1000 т)
3
2 Возможность экспонирования людей 
(категории населения)
1 2 Персонала массового про­
изводства
2
3 Данные о накоплении в организмах 2 1 Неизвестно 2
4 Данные о накоплении в объектах 
внешней среды (почвы, грунтовые воды, 
донные отложения)
3 0.75 Неизвестно 3
Частные опасности по блокам 1-6 принимают значения:
Блок 1. D1 = (4Х2+4Х2) / (4Х2+4Х2) = 1.000
Блок 2. D2 = (4x2+2x1+4x2+3x0.75+4x0.75+4x0.5+3x0.3125+4x1) / (4х(2+1+2+0.75+0.75+0.5+ 
0.3125+1)) = 0.907895 
Блок 3. D3 = (4x2+2.5 x0.75+4 x 1)/(4 x(2 +0.75+1)) = 0.925 
Блок 4. D4 = (3x1+2x2+4 x 0.75+4x2)/(4x(1+2+0.75+2)) = 0.782609 
Блок 5. D5 = (4 x 0.5+3x1+3 x 0.75+4 x 2+4x2+2.5x2)/(4x(0.5+1+0.75+2+2+2)) = 0.856061 
Блок 6. D6 = (3x2+2x2+2x1+3x0.75)/(4x(2+2+1+0.75)) = 0.619565 
Значение опасности наноматериала составляет:
D = V (12+0.9078952+0.9252+0.7826 092+0.856 0612+0.6195652) = 2.099779761
При определении коэффициента неполноты учитываем неопределенность ответа по 
признакам 3 и 7 в блоке 2. признаку 2 в блоках 3 и 4. 3 и 6 -  в блоке 5 и 3. 4 в блоке 6.
Соответственно, U= (0.75+0.3125+0.75+2+0.75+2+1+0.75) / (2+2+2+1+2+0.75+0.75+0.5+
0.3125+1+2+0.75+1+1+2+0.75+2+0.5+1+0.75+2+2+2+2+2+1+0.75) = 0.239092496
При сравнении с данными таблиц 2 и 3 заключаем, что данный наноматериал обладает 
высокой степенью опасности и данная оценка опасности достоверна.
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Высокая степень потенциальной опасности, согласно Методическим рекомендациям 
МР 1.2.2522-09 [6] предполагает проведение полного комплекса токсикологических
исследований.
Нами разработана база данных «Биобезопасность наноматериалов», в которую входит 
большое число актуальных материалов по токсичности наночастиц как российских (представ­
лены на русском языке), так и зарубежных авторов (представлены на английском языке). 
Функциональные возможности базы данных обеспечивают выполнение следующих задач: про­
смотр, пополнение, изменение, поиск нужных сведений, создание выборок, осуществление 
сортировки в любом порядке. База данных «Биобезопасность наноматериалов» может быть 
полезна для преподавателей и студентов, специализирующихся в сфере нанобиотехнологий, 
наномедицины и нанотоксикологии, а также широкому кругу лиц, интересующихся состояни­
ем современной науки в этих областях.
В рамках практического применения базы данных «Биобезопасность наноматериалов» 
проведена оценка уровня опасности промышленно производимого углеродного наноматериала 
на основе многостенных углеродных нанотрубок методом математического моделирования с 
использованием контента базы данных. Показано, что указанный наноматериал обладает вы­
сокой степенью опасности и данная оценка опасности достоверна.
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